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已知的笼式 (c fo so )
、
巢式 (n id o )
、
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2 拓 扑 结 构
对于本文所讨论的具有 敞开结构的硼烷
,




代表三 中心两 电子 (3 c
一
2e )BH B 键数
,
t 代表 3 c
一
Ze B BB 键 数
,
y 代表两 中心两 电子
(2c
一
2e ) BB 键数
,
x 代表所有 B H 单元上额外的氢原子数
.
须注意的是 Li ps co m b 假定硼烷的
分子骨架是 由生长单元 B H 构成
,









仍然依照 Li ps co m b 确定 (s tyx )数的方











2e 键伴随形成一个反键和一个未填电子的非键 ; 每形成一个 2c
一
2e 键伴随形成
一 个 反 键
.
(2) 每个 上 述类型 的 成 键填充 两 个 价 电 子
.

















s + t + y + x ) = 4k + 14
n + 4
,
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由上述三式可以导出 :





























3c- Ze 键的数 目 (s 十 t) 和 2c 一 键 的数 目









过程 : 新硼烷的主体结构由生长单元 B
3H S构成 ; 高级硼烷是由低级硼烷







































它们可以与低级硼烷上的边端 B H 键组成新的3c 一 B H B桥键
.
3 初级硼烷的几何优化
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BH Z : I肠阴 39
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一 7 324 5(a ,)
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BH 矛采取四面体结构
.
最低的 5 个占据分子轨道 (2a





其中 B 与桥氢的距离 1
.







B 3H 言按其相应的拓扑数 (2 024) 没有 B BB 三中
心键
,
但是计算结果是 3 个 B 之间的距离相近 (2
x 1
.
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